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形)成長.(i)正方晶核が [1]， [1]方向に並ぶツイード構造.(ii) 2種類の正方析出相による [1].[1]方向
への縞状構造(ツイン構造).以上の立方ー正方品構造相転移で特徴的な一連の形態形成を統ーして表現する
ために次のようなモデルを提案した(論文a).
θψi T bF(ψ， c)
at - .A.J b4'i ' 
bF 
btl-t-v 宅 ('i=1，2) (1) 








U7L = C -v'的)-A Jd川仰い)，r') -B J (りd川仰い)，r")G(r"〆) (2) 
(A， Bぅ Cは定数，Vn は界面aの法線方向の速度、 Gはグリーン関数守マと三 07-θI)であり、さらに単純化
すると次の 3つの非常に単純な常微分方程式で表されることを示した(論文h).




、 dp'2 3 一一-ーす向一寸2AB，dtμ& 
dP4 15 . '"'(4 B2 ー一一=一一τρ，1+一一一一 . dt R2 '-'，' 2 
(3) 
ここで、正方品核は核の中心からの距離 γ(t)ニ R(t) + P'2 (t) iOS 20 + P4 (t)何日40で表され、 γ'2， I'4は定数で




r 7J~ (kf一昨)2A ik TIl 
Vn = -¥7 • n(α)一DldK 10(k)r l j J ，.- Ikl (4) 
Dは定数であり ，Oは対称性の破れを表す秩序変数。(三れーの)のフーリエ変換である.式 (4)から、界面
が直線的(¥7• n = 0)で界面が[1]または [1]方向に揃う (k1=士"'2を除いて o= 0)とき，速度 h が恒等





笠 fJ(九+町内ぅ F(，(ゆ)三rdr rむ2-104+196+llW|21: (6) 
6ゆ } l2' 4' '6' '2' J'J 







と表される (0は [10]からの角度).線形緩和率は弾性定数に対応しているので、式 (7)よりー弾性相互
作用 (5)によって転移温度に異方性が生じ F 立方品の弾性定数が [1]，[1]方向で低下することが示さ








、 ? ， ， ，??，?、

















































































































あるとされている [1'faki89]. (i)FCC→ BCC (01' BCT):ゲマルテンサイト (Fe-Cうれ-Niなど)ぅ












ている(表 1-1参照).またのfマルテンサイト に関 してはう実験に よって図 1-8のよ うな C濃度比と


















問。rpt10109Y Substructure H.P. Q，R.. 問s A110y 
Lロth Dls locotlons (ill)A K-S 
or H19t1 
(557lA 
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1-9参照)、そして (ii)形状記憶効果を示すことが知られている [ivl川oet 叫 89，Oshima 89]. 















形成されるのではないかと考えられてきた.実際，図 1-11のように， Ff'-Pd合金では {110}面の (110)
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50<Yr，-50<Yc} CuAu合金は 4100C以上ではFCC格子(a= 3.88λ)で構成される無秩序相であるが， 3800C 
以下になると CllAllIと呼ばれる秩序相に転移(秩序-無秩序転移)しt結晶格子も FCT格子(n= 3.96A. 
(' = 3.67A)へと変化する [Hira.haya.shia.nd 'Veissmanll 62].またう 3800-cから 4100Cの間では CnAll
I と呼ばれる長周期構造が得られることが知られている.ここではう無秩序相から CnAnIへの転移
(立方-正方品構造相転移)に着目する.先ず，図 1-18は， CuAuエピタキシァル薄膜を 5500Cから室温
へ緩やかに冷却したときの観察像であり，ツイン構造が確認できる[怜h乱1¥-1仏Ial'u町1工ηy弓司引a剖出u江m
また， CuAu合金を 4200Cから 2000Cへ 24時間で 100Cの割合で冷却した場合に得られる形態が図




また宅 CuAu1構造における APD(alti plmse dOUl札iu)のサイズとツイン構造を構成する縞の幅の
時開発展について測定した実験がある [Shiraishiet a.l 95]. この実験では、時効析出の時間が長くな









いる [Zhanget (1.1 9 1].図 1-21はお-Pd合金を 5000Cで3時間時効析出したときの電子顕微鏡によ
る観察像で，ツイード構造が示されている.また，図 1-22は5000Cで61時間時効析出したときの像で
あり，ツイン構造が形成されているのが分かる.
(50) YBa2 CU3 07-6 











したときの電子顕微鏡による観察像で， ツイード構造が示されている [Zhlet (l.l. 90].また、図 1-24は













であるというシナリオである.実際 次ーのような 1次元モデルが提案されている [sa.lcsel.ld Goodillg 91， 
Goodillg a.ld Rcid 91].先ず，格子の弾性歪み cに対し，母相では ('=0とし，相転移によって c=土lとい























? ??， 『 ? ?
、
14 
ただし1.4.B 、 C~D は正定数で、 f，T= T -T(. (r:は転移点)であるとする.次に、弾性歪みの時開発展は散
逸の効果と慣性の効果を考慮して
















































転移に伴う形態形成に対する 2次元モデルが提案されている [Ch刊行tal. 92].先ず.11を一方の原子に対す
る存在確率とし、系の自由エナジ Fがブラッグーウィリアムス近似によって見積もられる化学ポテンシァル















































例えば Cu-ト Au仏、 Ni
4世山1川I = ~[p似(υ1)+ p(σ閃2幻)一p(ρ3) 一p( 4)] ， 
'1/)2 =判)(1)-])(2) + p(3) -p(4)]ぅ
仇=t(P(l) -p(2) -p(3) + p(4)] . 
(2.1 ) 
ここでpψ は秩序パラメータの大きさを表し，p(i)(i = 1)2ぅ3，4)はt番目の格子点に存在する原子に応じて
次のように値が割り当てられるものとする.(図 2-1参照.(a.)は Cu-Au，(h)はNi
1 +1， (i番目の格子に Cu(または Ni)原子が存在するとき)




(a) Cu-Au. (b) Ni-V. 
(2.2 ) 
以上のように定義すれば， (ψ1，412，413 )の値によって系の状態を表すことができる.つまり，立方相では
ψ1 = 4)2 =ψ3=0でありう正方相では各成分が取りうる値の組み合わせによって表子1にある aから fまで
の6つの状態を表すことができる.そしてう各成分に対し符号が異なる 2つの状態(例えば、 aとh)はAPD
の関係にあり、 0でない成分が異なる状態(例えば、 aとcとe)はそれぞれ異なった c軸を持つヴアリアン
トに対応している(図 2-2参照).
18 
Ih キ()2 'q:3 ('-aX18 
a. 1 。。[10] 表2・1:秩序ー無秩序転移では原子の配置状態
-1 。。 に応じて札から fまでの 6つの状態が存在する.
f、 。1 。[010] 各成分の符号の違いは APDに対応し、 0でない。ー1 。 成分の違いは異なるヴアリアントを表す.








fch =./dr [会Gut-j41j+ド)+j州+州+州)1 




で与えられる [LLE].ここでうん(i=1，2，3)は立方品の対称性を持った弾性定数であり うわ一入2- 2入3= 0 
の場合には等方系と 一致する.また，ejJ.:は弾性歪みテンサであり，変位ベクタ 7J.i(i= 1，2ぅ3)を用いて
ejJ.: = ~(θj 'l1J.. +θμ川のように定義される.(ii)秩序パラメータと弾性場の結合項 1('，p:立方ー正方品構造
晶転移によって引き起こされる弾性歪みがもたらすエナジ増加分は次のように秩序パラメータと弾性場を
結合することで取り入れることができる.








には TB(Twin BOllndary， 2種類のヴ、アリアント間の境界)と APB(Anti Phase BOlldary)によって図2・3




んp=Jベ(1 ¥74'; ，2 + 1刊 12+ 1刊 12) (2.6) 
ここで:Gは正定数である.したがって、式 (2.3)，(2.4)、 (2.5):そして式 (2.6)より系の自由エナジは次のよ
うに与えられる.
F(ψi:Cjk) = !rh(山)+ fel(ejk) + !Cp(れりk)+fijp( \7 ~;i ) ， 
r r1~ r ~ (α !，2 _ ~. ! ，1 ..L ~./， G ¥ ..L 1. {，/，2./，2 ..L ，/，2./，2 ..L ./，2，/，2¥ = I dr I ) . I -;:1Ti --;'1t[ + νI + ~('~・ ' ï 'li)~十~，~ 'I/.' ~ + 'lj' :~ 4'f ) .. ム-'¥2・t 4 Y t ' 6 7' t } ' 2 ¥"I r <- ' 7 L. ".1 • ".1 T 1 I 
斗陥+e~2 +【cd4ω34もω;bω3ρ川)




¥jI1 +1一一一一『、 r・一一 .ー...... +1一一いい
(a) X 










(a)TB， (h)APB， (，)TB+APB. 
秩序パラメータの時間発展として，無秩序状態から秩序状態への緩和を考えているので 次ーのような決定
論的なTDGL方程式に従うものと仮定する.
。ぜ'i T bF 75t-ーレ0ぉ;' (2.8) 
20 





(2.9) (i = 1、2、3). 
する.
が変化する場合の形態形成に及ぼす弾性歪みの影響を調べることも既に行われている [Ouuki89a.， b]. 
静的な性質

















、 ? ， ，
?
????， ， ? 、
、
(j = 1，2，3)， 
(j =1-k). 






ここで宅応力がはたらいていない条件 σj/"= 0が課せられているとき，式 (2.11)より，
(j = 1、2、3)、
(j=l-川、
[-3(~tA2)'+ 前年)] (ψr+ ψ~+ ば)-日公741j
o 




となり う転移による自発的な歪みと秩序パラメータとの関係が得られる.定数 30'+ sは体積変化の大きさ
を表し， pは対称性の変化の度合いを表している したがって，立方格子からの正方歪みはー(ぷ;tA2)+
市出η)4'~，一(ぷ;:ょに)一取合η)バ.で与えられ，転移前後における体積変化 \7 .u は一三告が13 とな
る.ただし、 や=士ψcは(2.12)を(2.7)に代入して得られる次の自由エナジの極小値である.
(2.13) F('lt) =シ12-j(1+;(??JZ+主元)) 7t'+シG
弾性エナジの対称性について
秩序パラメータの成分 約(i= 1ぅ2ぅ3)が全て Oの場合，系は立方相にあり、式 (2.i)における弾性エナジの
部分 fd(ejk)は確かに立方品の対称性を持っている.
21 
ここで例えば，4' I =1-0、わ =れ =りの場合を考える.
2.2.2 
このとき、系は c軸が[州方向に向いた正方相になっておりrtf=0より1/'1は次式を満たしている
ぃj-ψ?+n+2α(¥7. u)+ 2，(h~ 1 1 = 0 . (2.14) 
いま，冷却度に対する弾性歪みの影響が小さい場合竺 。lは
ψ?さ 4Jj;+Av. (2.15 ) 
と近似することができる.ただし、 ψ。は自由エナジの化学ポテンシアルからの寄与 (2.3)における平衡値で
あり ，4'G=出子豆，(1.< i)を満たしている幻1の1次までを考えると、
ふう=一三十(α(¥7.u)刊行1) . (2.16) 
¥/1 -4α 
が得られる.したがって、式 (2.7)ぅ(2.15):(2.16)よか次式で表される弾性エナジが求まる.













2次元では，系の自由エナジ (2.7)は3種類のヴアリアントのうち 2種類だけを考えればよい(図 2-4参照)
ので、次のように単純化される.
F(れ勺i"~) /ρdrイ|さ(ド2ω:ψρμ，?人ι字仁己一1いψ1L..，;¥2γt 4 マ l'6~l J '2 ~
つつ C1 引 C2 ? C3
ー+ ; (1¥74'，I:t十 1¥77hl:t)+γt+γ;+十:
+α(マ.u) (ψf+ば)+ /J(817J' 1~) f +θ21.2ψi)] . (2.19) 
ここで)C1，C2 そして C':iは立方品の対称性を持った弾性定数であり (C'2= C:iの場合は等方系に一致)ぅ
町、η そして m は次式で定義される.
("1 -古(θ1'1/.1+θ2/1.2 )、
e'2 = 方(81 7 1 -82 'l/.2 )、 (2.20) 












= -Lo [刊1-lTr + ψf+ γ~~'~ 4} l -G¥l2ψ1 + 2(Ael + B匂)仇]
[吋)2 ー ギ，~ + ψ~+γ可b; 4}2 -G¥l2ψ2 + 2(Ael -B匂)ψ2] (2.21 ) = -L。
となる.ここで，A，Bはそれぞれ結晶格子の体積変化，および立方品から正方晶への対称性の変化を表す結
合定数である.これらの定数は式 (2.19)のαJと次のような関係にある.
A = 2()1 ~ ß . B = ~ 一一一一一- B一一一- 12う-.;2. (2.22) 
また，弾性場については.
;ドv巧町1引{作何仲C，印lげ♂引1+叫A(付ギψ付?子?い川+村判ザ貯ば山j3の;わ初)け)い+一¥l=-{作C"2仇行匂"2+什叫B町(川砂吋?一ψ必仰刷;わ引)リ)い+V2命θ机 C凸泊山行任f.;{九; = 0 1 2 -
1 
ヲ¥l=-{ C] e， + A( ~} i +必)}+ ~\l~ {C"2f."}. + B(バ - ψ~)} = 0ぅ
2 
r _ 1") t) ~ "¥ 1 
一三o，ゐ{C，e，+ A(ψいほ)}+ ~ \l~C:向 =0 、 (2.23) 、fス t ， I J. ' L I J . 2 
という式が成り立つ(¥li三 θ?士勾).ここでう一般性を失うことなく B三0と仮定することができる.い
ま，系に応力が課せられていないとすればう式(2.12)と同様の関係が2次元の場合にも成り立つ.
【う10 一 ¥l.u = ーま (ψi+ ψ~) ， 
('20 一 -it(ψi -4:~) ， 


























? ??? (2.25 ) 
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を考える.シムレイシオンの初期条件としてべψ1;'(h) = (0， +ψ)で表される小さい円形をした [01]方向の
('軸を持つ正方品核を 1つ置く.シムレイシオンで用いたパラメータの値は α=0.1， Lo = 0，2，γ= 1.0、G=
0，3， C1 = 0.5，そして C2= C3 = 0.2である.ここで簡単のために，母相において結品格子は正方格子であ
るが，弾性場としては等方系であると仮定した.式 (2.21)および式 (2.23)における結合定数 A とB につ
いては次の 3つの場合を考える.場合 A: A = -0.16， B = -0.12、場合 B: A = O，O，B = -0.12場合C:
A = 0，16， B = -0.12.各場合においてシムレイシオンは 64x 64および128x 128の正方格子上で実行さ
れている.
図 2-5は単一核の時開発展を表しておりう初期条件としておいた円形の(等方的な)核が非等方に成長し，
A # 0 (場合 A，C)のときには楕円形になりう A= 0 (場合B)では正方形になっていることが示されている.
また転移後.単位格子の体積が増加する場合(A< 0)， [01]方向への成長が抑制され(場合 A)，体積が減少
する場合 (A> 0)には， [10]方向への成長が抑制されている(場合 C)ことが分かる.つまり，対称性の変化
が核を正方形へと非等方的成長させ，格子の体積変化が核を楕円形に成長される要因であると結論付けるこ
とができる.
さらに.式 (2.8)と (2.9)を32x 32 x 32の3次元格子上で解くことによって単一核の3次元的な成長を調べ
る.シムレイシオンで用いたノTラメータの値は a= 0.1， Lo = 0.07， G = 0.03，)q = 0.4モそして入2=入3= 0.2 
である.シムレイシオンの初期条件として， [001]方向の c軸を持つ小さい等方的な(球形の)正方晶核を
lつ置く.図 2・6は計算結果であるが:次の2つの特徴的な形状が得られることが示されている. (九)板状







x-y plane y国zplane 








A，s，Cはそれぞ、れ，A < 0 (¥7 . u > 0). 
A = 0(¥7 . u = 0)， A.> 0 (マ .u < 0)に
対応している.核のまわりの灰色の領域は
立方晶の母相を表している.初期条件





























(/. = 0.07， Lo = 0.2， G = 0.2， C， = 0.5，そして C2= G:{ = 0.2である.ここで、次の 2つの場合の結果を紹介
する.場合D:A = O.O，B = -0.05，場合E:A = -0.2，B = -0.1.それぞれの場合においてシムレイシ オン














t== 400 t==1200 
t==7000 t==9000 
図2-8:転移の初期における形態の時間発展.
A#Oのために (A= -0.2， B = -0.1)、
それぞれの核は互いに接触するまで楕円形に
成長している.
t== 2000 t== 6000 
t==17000 t==37000 
図2-9:粗大化過程における形態の時間発展.最終的な形態として縞状の形態(ツイン構造)
が得られる.ただし， APBが白いドメイン内に残っている (t= 37000). 
図 2-9における縞状形態の形成はツイン境界の運動として理解することができる.実際，ツイン境界の振
る舞いを調べるために.系にツイン境界しか存在しない状況を考える.シムレイシオンで用いたパラメータ






(b)には形態の発展が極めて遅くなり 句成長が停止 したかのよう に見える.
t== 400 t==800 t== 2000 t== 10000 
t==15600 t==16800 t==18000 t==40000 




















{ω -C20 (黒のドメインのときうC20> 0.) 
h( r) = < (2.29) 




は Fop:(h)は F(+そしてや)は Fop+ Fclで、界面に働く全体の力を表している.
これらの図より司次のような特徴が見られる.
(i)界面は全体の力 Fop+ Fe1の向きに移動している(図 2-11((')).
(i) Fopの大きさは曲がった界面で大きい(図 2-11(a). 









(a) Fop (b) Fel (c) 2(Fop+Fel) 






のダイナミクスを特徴付ける量として特徴的なサイズの時開発展 I(t) に注目する • I(t)はドメイン境界の全







パラメー タのイ直は(1，'= -1.0， 'y= 2.0、Lo= 0.02， G = 0.5， C} = 0.5，そして C2= C3 = 0.2である.また，
結合定数Aは.4=0とした.(つまり う相転移前後で結晶格子の体積変化が起こらない状況である.)ここ
で， 3つの場合を考える.場合 F: B = -0.05，場合 G: B = -0.1，そして場合 H:B = 0.0.場合 Hは弾
性効果の影響が無い場合に対応している.シムレイシオンは周期境界条件で行った初期条件として、各格




(i)全ての場合において，LDB(t)は時間のぺきにしたがって小さくなる.実際， Fの場合， α竺 0.39土0.02，




(ii) Hの場合、 LDn(t) '" t-
o.:，となり、界面駆動によるドメインの成長則に一致している.この傾向は相
転移前後で、結晶格子の変化が小さい CllaAu: Ni:Jdn合金におけるドメイン成長則で確認されている.
















































モデルは弾性場と結合した非保存系のギンツブルグーランダウ 自由エナジに よって特徴づけ られる.
元系では秩序パラメータは2成分('4'1，ψ2)でありう次の決定論的TDGL方程式にしたがっている.




fch + fsp + fc1 + fcp ， 
/dr [会(jd-jd1+が)+シJM24(lV4112+lV4122)
4(VU川雲(e;，.-与(¥7サ




(γ> t) で与えられる • 0 は冷却度であり， Gは正定数である.また:!(と /1，は弾性定数であり、結晶学的に
は系は立方晶であるが、弾性エナジに関しては等方系と仮定する.そしてう結合定数 A とB をそれぞれ，結
晶格子の体積変化および立方晶から正方晶への対称性の変化を考慮するために導入しう一般性を失うことな
くs< 0 とおく • C'jkは弾性歪みテンサであり，変位ベクタ町(i=1，2)によって Cjk= ~(Ôj U. k +θk'l j)と
定義される.系の全自由エナジ (3.2)は4つの部分から構成されている.(i)化学ポテンシァル f("h'(i)弾
性エナジ f<.'l:(ii)ドメイン境界が存在することによるエナジ増加分んp，(iv)立方-正方品構造相転移に伴














+A(什+ば)bjk + B (バ-4'~ ) (bj1 (il.:l - bj2bk2) (3.4) 
この応力テンサを用いれば、自由エナジ (3.2)のうち，弾性エナジ felと結合項 fcpを次のように書き換え
ることができる.
r _ IA ，_ • F .l ." s . . /.， ， ') ¥ 1 I 
fel + fcp = /ω|τ(¥7 • u) (ψT+必)+一(Cll一切)(ψ?-d)+子jkCjkI ' I I 2 ， ¥'I ' .< I 2 ¥ •• -/ ¥'I .. I 2 J" J"  
r I A . .，.. .， B . F'" .， I 1 r = I dr1%(¥7 • u) (ザJr+ 4J~) +玄(ell-ω) C~)î -~)~ ) I -~ IσYMjdS(35) 
σア系の境界Sにはたらく外部応力であり njは系の内側から外側へ向いたS上の単位法線ベクタである
そしてーれ(r，t)を固定したときの弾性場 Cjkを消去するためにー式 (3.3)を解くと，次の関係が得られる.
s r. ，_'l ¥7.u = ーでアー (バ(r)+ば(r))+一一-/ dr'¥7:_G(r， r')(バ(〆)-'~/J~ (〆))， (3.6) 
1': + p..1 
Cllー ('22 =苧ψ?(T)- ψ~(r)) 
+ 7品E三占4七剖五dd山fルρ介介川川dων川山…l廿ν仰T〆内川f勺引叩v於m町\7~G(rω矧川印 ケT 〆川)川巾川(似M州ψ叫州州山?れ怜v川川(什ゲ例山川T〆内山Iワ')+ 
Iピ r_ ，r I dr' I clr" \7~G(r ， r')G(r' ， r") (ψr(r") -41~(r")). (3.7) μ(11正+p.) -J ._-J 
ここで.\7~三 a?-aJであり、グリーン関数 G(r，r')は
¥72G(r， r')= -b(r -r') (3.8) 
で定義されている.いま，外部応力が働いていないとすれば(σがt三 0)，系の全自由エナジ (3.5)は式 (3.G)
と(3.7)を用いることによって引で表すことができる.
F(ψ) = fρclrぺ|倍さ (~μψd川?ト一」;叫叫吋)+~ψの?μ4ψ1μ(伊1\7"川，1L--¥2 当 GTlJ . 2 ' ~ ! "" 2 
A2 F" ， ". ， ? s2 / ') '). .，? 
ーパ (バ(r)+ぱ(T))4-E;;(411(T)-d(T))4
2(I{ +μ) 
As ，'1" .'1..¥ I +百万(川(r)+必(r)).J d内 :_G(げ)(川(r')一ば(〆))
五 s'2 (ψ?れ怜例(ケ例T刈)ト一 砂必~(ケ川T川刈)リ) / clr〆， / くdωclr'いνT〆"¥7と臼G(げげI2勾Jμ4ベ(I{+μ) - ， T' 1¥ -I T L， ¥ - l' J-' J-， _- ¥ - I ~ ¥. ，. I ¥ r 1 ¥ .， T L， ¥ - l' J 
(3.9) 
式 (3.9)を見ると，弾慨によって 2種類の寄与があることが分かる lつは -dhM+が一
括(行-<Jn2でありうこの項は局所的な寄与を表し，転移温度を上げる効果をもたらす もう lつは長








界面の運動方程式を導出するために，以下のような界面動力学の方法を応用する [Kawasakiand Ohta 83、
Ohta 90].先ず，秩序パラメータ vが次の運動方程式(TDG L方程式)に従う系を考える.
3.2.1 
θP -ndH 
Dt -br.p (3.10) 
ここで， rは緩和率であり ，H は自由エナジで

























-dr・7一= -dr. ¥7Y7一=ðr. \7r.p~ミヤう . 。r O:.p 1 
したがって.式 (3.11)と式 (3.12)を式 (3.13)代入すると.界面の運動方程式は
(3.14) 




と表すことができる.式 (3.14)において σは界面張力であり.σ 三CJ(81!'P)"2 と定義される (071はη(ο)へ






('1J1I = 0)との聞に形成され.式 (3.9)より，単一核の成長に対する自由エナジF(ピ'1)は次式のように表さ
れる.
F(ψ1 ) f「hn1(M2Fd併1片rl卜一ψρ2一一い+一一一+一一)バ+ーバ+~ 1 \7 ~) 112 l2 ~" 1 4"'" 1 flピ+IL' 11. ) 
+占点占許許;戸γy;yぜψJf制i(怜川(ケ例T吋)ヴf川匂川川(ケ帆仰川r，けr




4GLψ~ I -';~.L.I 't' 0 I ω' \7~ G( r( a)， r')
σ(I{ + μr-~ .Jρ 
2G LI¥.'4J6 n"2r . 1~' r I dr' I dr" \7~ G(r(a).r勺G(rぺ r') ， σμ(f1ピ+μ)- Jv _.J 
(3.15) 
(3.1G) 
となる.ここでう σ~ G~)~ でありう Fch(ψ0) は準安定状態にある母相と安定状態にある生成核との問の化学





(+向、0)または (0:+いりのどちらかの値を取り，界面近傍以外では ψl十れ = ~)o が成り立っていると考
えてよい.すると.伊三 ~' 1 - 4J"2で定義される新しい秩序パラメータ 0を導入することによ って系の自由
エナジ (3.9)を単純化することができる.。は立方，正方品構造相転移での対称性の破れを表し宅ゆ =+じo




らにうれ ~I・L = 0， 4:'f-'I，b~ = 貯ゆおよび ~i'f+け=吋の関係を用いることによって，系の自由エナジをので
表すことができる.
l .1 _ r G 1 ti _;12， ! . "ψO nL -，-I_¥ l.I_' l.I_"ti4 rrr_ _'¥rrl_' _，¥ .'I_"J F(ゆ) = Iω|-|VO|+Bφ(r) Idr' I dr"V-:_G(r・r')G(r'， r")ゆ(r勺1 (3.17) / .L 2 1 • -r 1 '2//， ( ]1ピ+1/ ) - .，-¥. 1./ .-. ./_-. . --¥. .. I -¥.，. I .， ¥ . I J
ここで宅定数部分は消去したいま，ctについても TDGL方程式評 =-L25が適用できるとすれば粗大
化過程における界面の運動方程式は次のように与えられる.
2G Ll¥."'IJ.:H n2 t.1 ， r ，"ti1 
/)11 = -GLV・η(n)- B2jt17・，I dr"V~ G( r(η): r')G( r'， rつの(r勺.σ'1/(/"-+1/')-./ ._ J 
=-GLVn(fl)-2GL] . -dB2/dk(ki-H)2d(k)cikm， (3m) 
σヤ(]1ピ+μ)- ./ _.- Ikl1 
ここでうがど 4G~)~ であり， η はゆ=+い。からゆ= -'I!-'Oへと向いた単位法線ベクタである(図3-2参照).ゆ(k)
はの(r)をフーリエ変換したものである.式(3.18)は[1]または [1]方向に揃った直線界面の集合(つまり、ツ
イン構造)が静止した状態(九三 0)であることを示している.その理由はう式(3.18)において ¥7.n= 0は界面











= GV2ゅ ]{V)j B2jfi7JjfiTffvtG(T，Tf)G(Tf，T勺ゆ(rつ、Il，( 1lピ+1/') -J ._. ) 
r _]r_ ("1r_12 ， .n2(kr -ki)2¥ = -Idk ( Glkl2 + gB  \'''11 L1 ~'21 ) ~(k)el .J -'-¥-1'-1 ';)- Ikl4 } (3.19) 













方程式を用いて理解することを試みる.先ず.核を図3-3で示されるような極座標系 (r，0) において • r(f}， t) 
によって特徴付ける.r (0， t)は界面(核の輪郭)の位置を示 している.
tr01] 





r (0， t)宝 R(t)+bR(O，t). (3.20) 
ここで、，bRは円からのずれである.すると.式(3.16)より ，界面の運動方程式を1 の時間発展式で表すこと
ができる.
θl' dR. DbR 一 一ー一
θt dt ' Dt 
(1 1 bR + bR" ¥ 川 s2= GL I :.一一一+--， ~. --' I一'Y?A.Bcos 2() + " '~ ('.084() . 
¥ Rc R' R'2 } '' 
bR"は9に対する 2階微分である.またうRcは臨界半径であり う
R・ 一一三一.-a 一"'- Fch(や0) ヲ
で与えられ，定数 "(2，γ4は式 (3.16)と比較することによってう次のように定義されている.
( _ 1GLψ: 
J "(2 = 苛吉右号、
) _ '2GU，-ψへ




ここで，'bR(O， t) =れ(t)cos 20 +ρ4(t) cos 48とおけば.初期核の異方的成長は次の3つの常微分方程式で表
されることが分かる.
dR 
GL (土~)dt Rc R 、
dp'2 3GL 
一 R2ρ2 -"(2As ， dt 
dp.1 15GL γ1B'2 
dt -ETP4+-z- (3.24) 
38 
初期条件としては、 t=Oにおいて R=Ro、(Ro> Rc)、内 =(>4 = 0 であ る • R (t ). (>2 (t).そして (>4(t)の時
開発展は図3-4のようになる.Aの値に応じて3つの場合が存在する ことが分かる.また、図3・3は式(3.24)
を解くことによって得られた単一核の輪郭の時間変化を表している.この図では.A > 0では [01]方向の成







































図3-4: R~ P '2~ そして P4・式 (3.24) の解であり、
(a)A < 0、s< 0， (b)A > 0， s < 0、そして
(，)-4 = 0， B < 0の3つの場合がある.
図3-5:単一核の時開発展.これらの輪郭は
式(3.24)を解いて得られた.
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さらに • t = 300における形態を見ると.正方形状になった初期核の4隅の近傍からもう 一方の正方品
の核(白い領域)が生成し，成長している ことがわかる.この事実は.単一核が他の正方品核を生成す




















• the initial nuclues 







• • 0. .・。







(t = 0)としてう各格子点に割り当てられたゆを Oとおく.シムレイシオンで用いたパラメ ータの値
43 














母相中に [11]または [1]方向へ並んだ形態，つまりツイード構造が形成されると考え られる.




t==125 t==150 t==175 図4-3:正方晶核の生成と成長.
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